














































三重項に対応する結果が得られた。また，2 電子波動関数と，それを積分した 1 電子分布関数を求めたところ，
いずれも節面を持つ波動関数の構造を表現することができた。
キーワード：虚時間発展，Schrödinger 方程式，基底量子モンテカルロ法，行列積，波動関数，電子状態
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実際の計算では，電子 1 と電子 2 の x 座標に対し

























































































































































































































































































































































































































































10a.u. の立方体とし，格子間隔は 0.5a.u. と設定し
た。
　一電子系の He+ 原子の場合，空間サイズを一



















































































































































について，電子 1 の座標 r1 を
（0.0, 0.0, 0.0）としたときの，電子 2 の z ＝ 0 に
おける x-y 面の分布を表す場合，









































































































　図 1 に，基底一重項の波動関数を示す。図 1 の
⒜と⒝は，電子 1 の座標をそれぞれ （0.0, 0.0, 0.0） 
と （0.0, -2.0, 0.0） とし，原子核を含む x-y 面の
469Schrödinger方程式の虚時間発展行列積解法により求めた2電子系波動関数の構造についての基礎的考察 
波動関数をプロットしたものである。一重項で互




異なる。一重項では電子 1 と 2 の分布は等しいた
図 1　一重項波動関数



























































































































































































































































































































































































































































































































































































　図 2 に，三重項状態の波動関数を示す。図 2 の
⒜，⒝，⒞は，電子 1 の座標をそれぞれ（0.0, 0.0, 
0.0），（0.0, -1.5, 0.0），（0.0, -2.0, 0.0）とし，原子
核を含む x-y 面をプロットしている。基底関数
の線形独立性を保つために導入した x1 ＞ x2 の制
約のために， 波動関数が存在しない領域（図中












































































































　図 2 の⒟， ⒠， ⒡は， ⒜から⒞と同様に，三重
項状態の波動関数を示す。ただし，電子 1 の座標
はそれぞれ（0.5, 0.0, 0.0），（0.5, -1.5, 0.0），（0.5, 
-2.0, 0.0）とし，原子核を含む y-z 面をプロット
している。y-z 面は x 座標の制約（x1 ＞ x2）が無
い。このため図 2 の⒜， ⒝， ⒞とは異なり，空間
全体に分布する様子が見られる。図 2-⒟では，




























































































































　図 3 に一重項の場合の 1 電子分布関数を示す。
この時，2 つの電子それぞれの 1 電子分布は全く
同じものとなっている。図より，原子核を中心に
等方的な分布をしている様子がわかる。
　図 4 と図 5 に，三重項の場合の 1 電子分布関数






　y-z 面の分布（図 4-⒝，図 5-⒝）をみると，
節面を持たず等方的な 1s 軌道のような分布（図
5-⒝）と，1 つの節面を持つ 2s 軌道的な分布（図
4-⒝）に分かれている。x-y 面と y-z 面での形
状の差異は x1 ＞ x2 の制約により生じているもの
である。
　図 6 に，図 3 と図 4-⒝，及び図 5-⒝の分布に
おける動径方向の波動関数をプロットしたものを




で 1 電子分布を求めると，一重項では 2 つの分布
に差はなく等価な結果が得られた。また，三重項
では 2 つの電子で異なる 1 電子分布を示し，2 電
子の波動関数同様に位相の変化が生じる構造が得
図 6　一電子波動関数の比較
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